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Oz: Bu calismada dis manyetik alan iginde tek elektronlu kuantum nokta yapmin elektronik 6zellikleri
pertiirbasyon yontemiyle incelendi. Sonlu derinlikli potansiyelle sinirlandirilmig merkezinde hidrojen benzeri
safsizlik olan tek elektronlu kuantum nokta yapi ele alindi. Kuantum Genetik Algoritma (KGA) teknigi ile bu
yapt i¢in Schrodinger denkleminin olasi ¢oziimleri bulundu. Bu ¢dziimler kullanilarak tek elektronlu kuantum
nokta yapinin enerjilerinin beklenen degerleri Hartree-Fock-Roothaan Metodu (HFR) kullanilarak hesaplandi.
Sistemin dalga fonksiyonlar1 Slater Tipi Orbitallerin (STO) lineer kombinasyonu seklinde kuruldu. Bu nokta
yapinin taban ve bazi uyarilmis enerji seviyelerine paramanyetik ve diamanyetik terimden gelen katkilar
kuantum nokta yarigapina bagl olarak incelendi.

Anahtar kelimeler: Hartree-Fock-Roothaan Metot, Kuantum Nokta Yapi, Kuantum Genetik
Algoritma, Pertlirbasyon Yontemi, Slater Tipi Orbital, Manyetik Alan.

Investigation of Magnetic Field Effect onthe Quantum Dot with One Electron by
Perturbation Method

Abstract:In this study we investigated the effect of an external magnetic field on the electronic
properties of one-electron quantum dot using perturbation method. One electron quantum dot structure with
hydrogen-like impurities at the center confined by finite parabolic potential was considered. Possible solutions of
the Schrddinger equation of this structure were determined by the Quantum Genetic Algorithm (QGA), and
energy eigenvaules of the quantum dot were calculated by Hartree-Fock- Roothaan Method (HFR). The wave
functions of the system were constructed by linear combination of Slater Type Orbitals (STO). The contribution
due to the paramagnetism and diamagnetism terms to the ground and some excited energies states of this
structure were investigated depending on the radius of this structures.

Keywords:Hartree-Fock Roothaan Method, Quantum Dot, Quantum Genetic Algorithm, Perturbation
Method, Slater Type Orbital, Magnetic Field.

1. Giris olan ihtiya¢ neticesinde ortaya ¢ikan yogun
Giliniimiiz teknolojilerinde haberlesme talep, sinyal iletim ve calisma diizeyinin
ve iletisime olan yogun talep ve farkli arttirilmas1 yoniindeki olumlu arastirmalar,
uygulamalarin ivme kazandirdigi teorik ve  yeni mikroelektronik ve optoelektronik
deneysel arastirmalar, yar1 iletken yapilar  cihazlarin gelistirilmesine ve {retilmesine
teknolojisindeki ve bilimindeki gelismelere zemin hazirlamistir.
onemli Olcide hiz kazandirmistir. Bunun Yari iletken aygitlar {izerinde kuantum

yani sira kayit ve hesaplama sistemlerine simnirlandirmasimin -~ etkileri  ile  1ilgili
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tartismalar 1950’li yillarda baglamistir. Bir

potansiyel kuyu icerisinde hapsedilmis
elektronlarin klasik olarak
davranamayacaklar1 ve bu elektronlarin

enerji seviyelerinin sinirlandirmanin oldugu
kesikli
striilmistiir (Schrieffer, 1957). Yan iletken

boyutta degerler alacagi ileri

lazerin bulunmasi, birbirinden farkli en az

iki yar1 iletken malzemeyi bir araya

getirerek  olusturduklar1  heteroeklemlerin

ortaya c¢ikisi, 1960’11 yillarda kuantum
mekaniginin katithal elektronigi {izerinde
daha etkin bir rol oynamasina neden
olmustur (Anderson, 1962; Hall ve ark.,,
1962).

Molekiler demet kaplama Molecular
Beam Epitaxy (MBE) yonteminin bulunusu
coklu eklem kuantumlu  yapilarin
gelismesine biiyiik oranda 151k tutmustur
(Cho ve Arthur, 1975). 250 nm kenar
uzunlugu olan kare bi¢ciminde bir geometrik
yaptya sahip ilk kuantum nokta yapinin
uretilmesiyle (Reed ve ark., 1986) daha
farklh

elipsoid, kuresel

disik boyutta (30-45 nm) ve
geometrik (kubik, ve
piramit) yapiya sahip kuantum nokta yapilar
tretilmeye baglanmigtir (Cibert ve ark.,

1986; Temkin ve ark., 1987).

Helyum ve helyuma benzeyen
kuantum nokta yapilarda iyonizasyon
enerjisi ve bazi uyarilmig seviyelerin

enerjileri hesaplanmistir (Yakar ve ark.,
2011). Parabolik

sinirlandirilmis, i¢inde safsizlik bulunduran

potansiyel ile
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kiiresel bir kuantum nokta yapida desiklerin
kirilma indisleri ve sogurma Kkatsayilari
hesaplanmistir (Cakir ve ark., 2012). Tek
elektronlu kiiresel kuantum nokta yapilarin
lineer ve lineer olmayan optiksel 6zellikleri
ve rélativistik dizeltme terimleri
hesaplanmistir (Cakir ve ark., 2013). iki
elektronlu sonsuz parabolik kiresel kuantum
nokta yapinin, taban ve bazi uyarilmis
kuantum  nokta

seviye  enerjilerinin

yarigapma goére degisimi hesaplanmigtir
(Cakir ve ark., 2015). Sonsuz potansiyelli
kiiresel kuantum nokta yapisinin ¢izgisel ve
cizgisel olmayan sogurma katsayilari
hesaplanmistir (Yakar ve ark., 2015a).

Tek elektronlu ya da cok elektronlu
nokta elektronik

kuantum yapilarin

Ozelliklerini  incelemek  icin  ¢esitli
yontemler, arastirmacilar tarafindan yaygin
olarak kullanilmaktadir. Bunlardan bazilan,
varyasyon yontemi, pertiirbasyon yéntemi,
matris kosegenlestirme yoOntemi, yogunluk
fonksiyonel teorisi, Hartree-Fock yontemi
gibi tekniklerdir. Her bir yontemin, ele
alman probleme ve yapilmak istenen
hesaplamalara bagli olarak birbirinden daha
etkin, daha basarili oldugu durumlar vardir.
Boyle durumlarda da birden c¢ok teknigin,
problemin farkli asamalarinda ayr1 ayr1 veya
birlikte kullanilmasi s6z konusu olabilir. Son
yillarda nanoyapili sistemlerin elektronik
Ozelliklerinin  ve fiziksel ~ 0Ozelliklerinin
incelenmesinde en iyileme yodntemi olan

Kuantum Genetik Algoritma (KGA) teknigi
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kullanilmaya baglanmistir (Venugopal ve
Narendran, 1992; Homaifar ve ark., 1994;
Sahin ve ark., 2000; Castro ve ark., 2004;
Kulkarni ve ark., 2004; Cakir ve ark., 2006.;
Cakar, 2007; Cakir ve ark., 2007; Yakar ve
ark., 2007; Yakar ve ark., 2010a; Yakar ve
ark., 2010b; 2011; Cakir ve ark., 2012;
2013; Yakar ve ark., 2013a; Yakar ve ark.,
2013b; Cakir ve ark., 2015; Yakar ve ark.,
2015b; 2015a). Bu tur kuantum nokta
dis

manyetik alan varliginda inceleyen bir¢ok

yapilarin  elektronik  6zelliklerini
calisma vardir (Halonen ve ark., 1992;
Fal’ko ve Efetov, 1994; Nomura ve ark.,

1994; Oaknin ve ark., 1994; Wojs ve

Hawrylak, 1996; Dineykhan ve
Nazmitdinov, 1997). Manyetik alanin
etkisinde GaN/AlGaN kuantum nokta

yapisinda bir hidrojenik O6rnegin baglanma
enerjileri, tek pargacik etkin kiitle yaklagimi
altinda varyasyonel yontemle hesaplanmistir
(Joseph Sharkey ve ark., 2010).

Manyetik alan
bahsedilen

etkisini
bu

inceleyen

yukarida calismalarin

cogunda, kuantum nokta yapilarin taban

durumlarinin elektronik Ozellikleri

incelenmistir. Boyle yapilarin uyarilmig

seviyelerinin elektronik  6zelliklerini  dis

manyetik  alan  varliginda  inceleyen

calismalar ¢ok azdir. Biz bu ¢alismamizda
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dis manyetik alan etkisindeki bir kuantum
nokta yapmnin taban ve bazi uyarilmis
durumlarin paramanyetik terimi de igine
katarak enerji 0z degerlerini ve dalga
fonksiyonlarint KGA teknigini ve HFR
yontemini kullanarak hesapladik. Bu enerji
degerleri dalga fonksiyonlari

0z ve

kullanilarak diamanyetik terimin enerji
seviyelerine getirdigi katkilar1 pertiirbasyon

yontemiyle inceledik.

2. Materyal ve Metot

Merkezinde  hidrojenik  safsizlik
bulunduran, tek elektronlu bir sistem Uzerine
disaridan bir manyetik alan uygulandiginda
elektronik Hamiltoniyeni,
2 2
1 e ) e
=—| pP——A| ——+VIr
2m (p C ) & ( )

H

1)
bigiminde yazilir. Burada m*,ﬁ ve e
sirasiyla elektronun etkin kiitlesi, cizgisel
momentumu ve yiikidir. ¢ 1sik hizi, A
vektor potansiyelini gostermektedir, dyle ki
B=VxA’dir. & ortamm dielektrik
katsayisi ve T elektronun safsizliga gore yer
vektoriidir. V(F) smirlandirict  potansiyel

olup,

)
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biciminde alinmistir. Diizgiin bir manyetik alan i¢in vektdr potansiyeli A(r):%lg x F'dir.

Cizgisel momentum p 'nin operatérii i2V oldugundan ve manyetik alan z yoniinde B = BOIZ

secilirse, Hamiltoniyen ifadesi,

v: e? e e?
? - — B, t—=—
2m g 2mc 8m c

olur. Burada esitligin sagindaki {i¢iincii terim paramagnetik, dordiincii terim ise diyamagnetik

H=-#h BZsin? 6 +V(r) (3)

terime karsilik gelir. Denk. (3) ifadesi,
H=H, +H' 4)

seklinde yazilir. Burada H, pertiirbe olmamig Hamiltoniyen, H' pertirbe Hamiltoniyeni,

v: e? e

Hy=-h*———= —— B,L, +V(r 5
0 o T " pmic Bo (r) (5)
ve
eZ
H'=———Bgr?sin’ o (6)
8m c

olur. Sistemin Schrédinger denklemi,

Hy =Ey (7)
olup, pertiirbe olmamis Hamiltoniyen,
Hoy® = Ey ®)

kismi kolayca ¢oziilebilir. Burada l//(o) tek elektron spin orbitalleri olup, ¢ uzaysal kismu ile

temsil edilirse HFR yaklasiminda STO’nun lineer kombinasyonu seklinde asagidaki gibi

yazilir.
by =D Cui(6109) ®

olur. Burada g, ,

I (S 708)=1""e"Y,™ (6, 9) (9)
dir . y k. STO’dur. K——>n;/;m; STO igin kuantum sayilarmi, o baz seti sayisii ve C

orbitallerin lineer katsayilarinin toplamimni ifade etmektedir. H, pertirbe olmamis

Hamiltoniyenin beklenen degeri, Den. (3), Denk (8) ve Denk. (9) ifadeleri kullanilarak,
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n, +nj +2)(ni +nj +l) r>R

2 Sn,/,m,n/m é’i’g' N
= ¢ +¢;) k)
eRm%,nﬂ”ﬂn+n +2+RQ'+§H}

(§i+§j)

£ B
Zdenl(,m pnjl;m; %{(

i=1

(10)

elde edilebilir.  Pertlirbasyon enerjisi <z//(°)|H’|t//(°)> ile  hesaplanabilir. Burada

kiireselharmonigin ¢arpimi, Clebsch-Gordan katsayisi cinsinden,

L+l

o080 08 Flim| imlum-mY,, (0) a

L:makq Hm m‘

(Arfken, 1985) ifadesi ile,

sin’ 6?:%— f—ngo (12)

ifadesi kullanilarak H' 'niin beklenen degeri,

SR I‘n+n.+ =& +&5r * 2 16
<l//| | > z{zchn,/,m an/JmJJ. J 2e ¢ gj)dr.'.ijmj (Q(P)[g— Tngon[imi(Hq))dQ'l'

i=1 j=1 0 Q

Mm

ittt 3

j=1 r

£ p n+n;+2 —(§~+§f )r * 2 167
den,/,m pn.com; J.r e T drIYﬂjmj (Q(P)- S EYZO (‘9(P)dQ (13)
o

1]
uN

olur. Tam olmayan gama fonksiyonlar1 kullanilarak pertiirbasyon teriminin beklenen degeri

atomik birimlerde,

<l//|H’ l//> 1372 lelcpnltnm, pn; ¢ m; r:;Rm Nj+205m; (gi’é/j)x
j=
2 167 gAY
z B fehidd m.l¢.m|Lm. =m.
(354,(15m|m1 45 Lzmakq“z;:’mjmi)<fjmj ‘g.m|‘ m; m.>5|_25m]—m,,o]+
d* r>R (; )X
1372><8m le_l pn;¢;m; an/jmJ n,éimi,nj+2€jmj i'é,j
2 e 5 <£ m ‘Z m ‘Lm -m >5 o (14)
3 e M 45 L=makq€j*/i‘x‘mj—mi‘) o o J | e
seklinde bulunabilir.
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3. Arastirma Sonuclari ve Tartisma

Merkezinde safsizlik bulunan sonlu potansiyelle sinirlandirilmis tek elektronlu ve
parabolik GaAs/Al,GaixAs yapist igin etkin Bohr yaricapt a* = 100 A4, etkin Rydberg
enerjisi Ry=5.72 meV alindi. Malzeme parametreleri olarak kuyu ig¢inde GaAs’in kuyu

disinda ise AlyGa;xAs’in parametreleri alindi. Bu materyal parametreleri mg,,, =0.0665m,,

Egans =13.18 vem .. =0.0665 +0.0835X , &0 =13.18 - 3.12X olarak alind1 (Shunji A.

ve ark., 1994). Burada mq serbest elektron kitlesi ve x stokiyometri oranidir. Potansiyel engeli
yiiksekligi ise GaAs ve AlyGaixAs enerji bant yapilarini birbirlerine goére durumunu
diizenleyen stokiyometri orani X bagl olarak V =0.6(1.155x +0.37x*) eV almnmustir. Ayrica
basitlik olmas1 bakimindan GaAs ve AlyGaj;xAs'in igerisinde elektronlarin etkin kiitlesini
sirastyla my ve my, dielektrik sabitlerini de &, ve & aldik.

Smirda bariyer yiiksekligi ile parabolik potansiyel arasindaki siirekliligi saglamak icin

parabolik potansiyel parametresi o = alindu.

> Hesaplamalarimizda stokiyometri
mr

(katkilanma) orani x’in 0.3 degerleri alindi.

Tablo 1. Yoringe manyetik kuantum sayisi 0, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri oran1 0.3
oldugu durumda kuantum nokta yapinin enerji seviyelerinin nokta yaricapina gore verilmis bazi degerleri.

Enerjiler Hartree, etkin Bohr yarigap: a’ cinsinden verilmistir.

R (2) 1s Enerjisi 2s Enerjisi 1p Enerjisi 2p Enerjisi 1d Enerjisi 1f Enerjisi

(Hartree) (Hartree) (Hartree) (Hartree) (Hartree) (Hartree)
0.5 15.505332158 21.21134929758 19.7329967572 21.42336339555 | 19.842113991917 | 19.880591294332
1 8.3363518073 19.62842135684 16.6169411276 19.73870766559 19.842178070526 | 19.880591727501
15 4.8256606945 16.28303929242 10.7017448380 19.78109598142 16.087362793444 | 19.880598058789
2 3.2014122832 11.3349799360 7.756452961368 15.44304271386 | 11.799511641711 | 15.619757644701
35 1.3535505169 6.12938161730 4.159664220375 8.688409826084 | 6.5026460533587 | 8.7478640191744
5 0.66182330553 4.0854705100 2.750583508513 6.139854431314 | 4.4445160952802 | 6.0190328148201
8 0.1100197888 2.45379518897 1.537928304311 3.921543363000 | 2.6569829002983 | 3.6891352850302
10 -0.0569996197 1.90479233971 1.118657261498 2.988992607317 | 2.0605154960386 | 2.8891950562311
15 -0.2618156210 1.0333760758 0.615918177781 1.771114250934 | 1.2432692237493 | 1.8039207730678
20 -0.3501442614 0.702024301421 0.378449795347 1.215186367527 | 0.8654786606102 | 1.2974227392392

Tablo 1’de ve Sekil 1’de yoriinge manyetik kuantum sayisinin m=0 degeri igin,
manyetik alan siddetinin 0.66 T ve stokiyometri oraninin 0.3 i¢in pertlirbe olmamis Hg
teriminden gelen enerjinin kuantum nokta yarigapina gore sirasiyla degerleri ve degisimi
verilmistir. Bu grafik ve tablodan goriildiigii gibi kuantum nokta yarigapi arttifinda, enerji
degerleri hizli bir sekilde diiserek sabit degere gidiyor ve enerji seviyeleri birbirine
yaklagmaktadir. Elektronun safsizliga bagli oldugu durum enerjisinin negatif oldugu duruma
karsilik gelir ve Tablo 1’den taban durum 1s de safsizliga 10 a* da baglandig1 goriilmektedir.
Halbuki 2 a"da

manyetik alan yoklugunda taban durumunda elektron
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baglanmaktadir (Cakir ve ark., 2008). Manyetik alanin varlig1 elektronun safsizliga

baglanmasini zorlastirmaktadir.

20 ===

15 ~

Enerji seviyeleri (Hartree)
o
1

[
1

Dot yaricapi (a*)

Sekil 1. Kuantum nokta yapimin enerji seviyelerinin nokta yaricapina gore degisimi. Yoriinge
manyetik kuantum sayis1 m=0, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokivometri oram x=0.3.

Tablo 2’de ve Sekil 2°de m=0 degeri i¢in ¢ farkli orbitallerinde, manyetik alan
siddetinin 0.66 T ve stokiyometri oranin1 0.3 degerleri icin, pertiirbe diamanyetik terimden
gelen katkinin kuantum nokta yarigapina gore sirasiyla degerleri ve degisimi verilmistir.
Kuantum nokta yap1 yarigapr arttikca, orbitallere gelen katki enerjileri de lineer bir sekilde
artmaktadir. A¢isal momentum kuantum sayis1 (/) kiiclik olan enerji seviyelerine az katki
gelirken, bliylik olan seviyelere katki daha fazla gelmektedir. Ayrica manyetik alanin enerji
iizerine etkisi, biiyiik dot yarigaplarinda, 6zellikle dis orbitallerde daha ¢ok hissedilmektedir.
Bunun sebebi de, dis manyetik alanin dis orbitalleri daha fazla etkilerken, perdelemeden

dolay1 ic orbitalleri daha az etkilemesidir.
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Tablo 2. Yoriinge manyetik kuantum sayist m=0 i¢in, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri orani

0.3 oldugunda kuantum nokta yapmin bazi pertiirbe enerji seviyelerine pertiirbe terimden gelen katkinin

kuantum nokta yarigapina gore degerleri. Enerjiler Hartree, etkin Bohr yarigap: a” cinsinden verilmistir.

R (a*) 1s Enerji (Hartree) 1p Enerji (Hartree) 1d Enerji (Hartree) 1f Enerji (Hartree)
0.5 1.4070235594403e-4 | 7.01846801606985e-3 0.034674291682493 0.10168925531207
1 1.9044415218794e-4 | 1.17025124485916e-3 0.03465021471450 0.10171113132924
15 2.181759912942¢e-4 2.27671960015318e-4 | 6.02245146549929¢e-4 0.10172920825488
2 2.7273116884941e-4 | 3.12288192031283e-4 | 5.43704083934607e-4 | 7.2871751449437e-4
3.5 4.3398732136183e-4 | 5.46738321756022e-4 | 9.27072451322728e-4 1.256272764376e-3
5 5.8971240802699e-4 | 7.62100803274625e-4 | 1.34135597371743e-3 | 1.7149756186860e-3
8 8.618395304865e-4 1.14291874768792e-3 | 2.09590255434473e-3 | 2.8040963504368e-3
10 9.7719060669146e-4 | 1.43291921846198e-3 | 2.51924493772001e-3 | 3.4704782690249¢-3
15 1.2854606793204e-3 | 2.01492159664711e-3 | 3.67186250717274e-3 | 5.1560305267468e-3
20 1.4890239538214e-3 2.5730529885493¢e-3 4,94976095187809¢e-3 | 6.7228503110717e-3

Dot yaricap1 (a*)

/3-'3‘.

£

2 0.006

\? 1s
= 1p
= —1d
k> —1f
=11]
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2 0.004 -

5

(-]

2
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iv]

(=

o

5 0.002 -

o

2

3

ta

0.000 - . . . .
5 10 15 20

Sekil 2. Kuantum nokta yapimn enerji seviyelerine pertiirbe terimden gelen katkinin dot yaricapina
gore degisimi. Yoriinge manyetik kuantum sayis1 m=0, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri oram x=0.3.

Birinci uyarilmis 1p seviyesine paramanyetik terimden gelen katkidan dolay1 olusan

yartlma Sekil 3’te, hem paramanyetik hem diamanyetik terimden gelen katkilardan olusan

yartlma Sekil 4’te dot yarigapina gore verilmistir. Bu seviyenin pertiirbe olmamis enerji

degerleri Tablo 3’te, pertlirbe olmus enerji degerleri Tablo 4’te verilmistir. Burada yoriinge

manyetik kuantum sayis1 m, =+1,0, stokiyometri oran1 0.3’tiir. Bu sekiller ve tablolardan
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goriilecedi gibi 1p seviyesinin paramanyetik terimden dolayr iice yarildigi, diamanyetik

terimlerin ise bu seviyelerin hepsini ¢ok az miktarda yukar1 kaydirdigi gozlendi.

Tablo 3.1p seviyesi igin manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri orami 0.3 oldugunda enerji
seviyelerine paramanyetik terimden gelen katkidaki yarilmalarin kuantum nokta yarigapina goére degerleri.

EnerjilerHartree, etkin Bohr yarigapi a” cinsinden verilmistir.

R(@) E, m=-1 E,, m=0 E,, m=1
0.5 19.6830586001265 19.7329967572783 19.7830586001265
1 16.0891493219459 16.6169411276448 16.1891493219459
1.5 10.5978476530531 10.7820056983401 10.6978476530531
2 7.725078590776 7.7564529613684 7.825078590776
3.5 4.1186387469269 4.1596642203756 4.2186387469269
5 2.6996548396589 2.7505835085134 2.7996548396589
8 1.5069665976934 1.5502597615843 1.6379283043114
10 1.1152028194531 1.1686572614986 1.2186572614985
15 0.6159181777814 0.6727913108991001 0.7159181777814
20 0.3784497953473 0.4259175370186 0.4784497953473

Tablo 4. 1p seviyesi i¢in manyetik alan giddeti 0.66 T, stokiyometri oran1 0.3 iken enerji seviyelerine
hem paramanyetik terimden gelen yarilmalarin hem de diamanyetik terimden gelen katkilarin sonucu

enerjilerinin bazi kuantum nokta yarigapina gore degerleri. Enerjiler Hartree, etkin Bohr yarigap: a~ cinsinden

verilmistir.
R(a) E, + AE, m=-1 E, + AE, m=0 E, + AE, m=1
0.5 19.69688092685731 19.74001522529437 19.7968809268573
1 16.09148982443562 16.61811137888966 16.1895289970528
15 10.59830299697313 10.78223337030002 10.69835146859955
2 7.72574089482432 7.756765249560431 7.825666688148764
3.5 4,119736577801962 4.160210958697356 4.219721492125884
5 2.701282638202961 2.751345609316675 2.801138714983143
8 1.509514089612165 1.551402680331988 1.640375796230165
10 1.11812170110702 1.170090180717062 1.221422767878508
15 0.6199465401272018 0.6748062324957471 0.7199465401272017
20 0.3836213903039842 0.4284905900071494 0.4836213903039842
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Pertiirbe olmanmig enerji seviyeleri (Hartree)
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3. 1p seviyesine paramanyetik terimden dolay1 olusan yarilmalarin dot yaricapina gére

degisimi. (yorimge manyetik kuantum sayis1 m=0,+1, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri
oram x=0.3)

3.0
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2.0 ~
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1.0

Toplam Hamiltoniven yarilmalari (Hartree)
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Sekil 4. 1p seviyesine toplam paramanyetik terimden gelen yarilmalarin ve diamanyetik
terimden biitiin seviyelere gelen pozitif katkilardan dolayi olusan yarilmalarin dot yaricapina gore

degisimi. (ydriinge manyetik kuantum sayist m=0,+£1, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri
oran x=0.3)
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Tablo 5’te ve Sekil 5'te ikinci uyarilmis seviye olan 1d seviyesine paramanyetik
terimden gelen yarilmalarin dot yarigapina gore sirastyla degerleri ve degisimi verilmistir.
Tablo 6’da ve Sekil 6’da ise manyetik alandan gelen toplam katkilarin (hem paramanyetik
hem diamanyetik terimden gelen katki) bazi dot yaricaplarina gore sirasiyla degerleri ve

degisimi verilmistir. 1d seviyesi paramanyetik terimden dolay1 yoriinge manyetik kuantum
sayist M, 'nin alacagi deger olan 2/ +1 kere yarilmaya ugramistir. Diamanyetik terim ise bu

seviyelerin enerjilerini ¢ok az yukar1 kaydirmistir.

Tablo 5. 1d seviyesi i¢in manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri oran1 0.3 iken enerji seviyelerine
paramanyetik terimden gelen yarilmalarin enerjilerinin bazi kuantum nokta yarigaplarindaki degerleri. Enerjiler
Hartree, etkin Bohr yarigap1 a cinsinden verilmistir.

R@) E,, m=-1 E, m=2 E, . m=0 E, m=1 E,  m=2
0.5 19.79211423567 | 19.74211479755 19.842113991917 19.89211423567 19.94211479755
1 19.79217092540 19.742178070526 19.842178070526 19.89217092540 19.94217807052
1.5 15.84288793226 15.845635546199 15.945635546199 15.94288793226 16.04563554619
2 11.72405175961 11.681858656367 11.799511641711 11.82405175961 11.87405175961
35 6.46612696861 6.566208223657 6.502646053358 6.56612696861 6.61612696861
5 4.37728589495 4.45474517684 4.444516095280 4.47728589495 4.55025290132
8 2.59457584896 2.606982900298 2.642833560004 2.75698290029 2.75016333612
10 2.00846288825 2.010515496038 2.110515496038 2.16051549603 2.15460068324
15 1.24326922374 1.193269223749 1.28856986291 1.34326922374 1.39523845139
20 0.86547866061 0.815478660610 0.91247017765 0.96547866061 1.01281868069

Tablo 6. 1d seviyesi i¢in manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri oran1 0.3 iken enerji seviyelerine
hem paramanyetik terimden gelen yarilmalarin hem de diamanyetik terimden gelen katkilarin sonucu

enerjilerinin bazi kuantum nokta yarigapma gore degerleri. Enerjiler Hartree, etkin Bohr yaricap: a” cinsinden

verilmistir.
R@) | Eg+AE m=1| E;+AE m=2 | E,+AE m=0 | E,+AE m=1 | E; +AE m=2
0.5 19.8337258376 19.8045322005 19.8767882836 19.93372583765 | 20.00453220052
1 19.8337511830 19.8045484570 19.87682828524 19.93384682086 | 20.00454845701
1.5 15.8436106264 15.8467195874 15.94623779134 15.94339716053 | 16.04671958746
2 11.7247270110 11.6828264381 11.80005534579 11.82472269916 | 11.87505816893
3.5 6.46731025858 6.56798315860 6.503573125810 | 6.567205096314 | 6.617744160162
5 4.37892836532 4.45720888240 4.445857451253 | 4.478888014565 | 4.552628153121
8 2.59720539492 2.61092721923 2.644929462558 | 2.759612446256 | 2.753843841674
10 2.01170141907 2.01521736211 2.113034740976 | 2.163754026859 | 2.159196188427
15 1.24780653379 1.20007518881 1.2922417254191 | 1.347806533790 | 1.402009929010
20 0.871298704253 0.82420872607 0.9174199386028 | 0.971298704253 | 1.021499575165
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Pertirbe olmanug enerji seviyeleri (Hartree)

Toplam Hamiltoniyen yarilmalari (Hartree)
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Sekil 5. 1d seviyesine paramanyetik terimden dolay1 olusan yarilmalarin dot yaricapma gore
degisimi. (yoriinge manyetik kuantum sayist m=0,+1,+2, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri
oran x=0.3)
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Sekil 6. 1d seviyesine toplam paramanyetik terimden gelen yarilmalarin ve diamanyetik

terimden biitiin seviyelere gelen pozitif katkilardan dolay1 olusan yarilmalarin dot yaricapma gore
degisimi. (yortnge manyetik kuantum sayist m=0,+1,+2, manyetik alan siddeti 0.66 T, stokiyometri
oram x=0.3)
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Sonu¢ olarak dis manyetik alandan dolayr paramanyetik terim herhangi bir enerji

seviyesini 2/ +1 kez yarilmaya ugratirken, diamanyetik terim bu enerji seviyelerini AE
kadar arttirmaktadir. /’si biiyiik olan seviyelerdeki yarilmalar, ¢'si kiicik olan seviyelerden

daha fazla olmaktadir.
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